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103 meV/Å2 であることが明らかとなった。これは表面原子緩和によるエネルギー利得が、Al-rich表面では2.3 
meV/Å2 であるのに対して、ストイキオメトリック表面では 124 meV/Å2 という大きな値となっていることに
起因している。ストイキオメトリック表面での原子緩和の特徴は Al原子の表面垂直方向への大きな移動で
















　R面については、ストイキオメトリック表面に加えて、それぞれ 2種類の Al-rich表面〔Al-rich（I）と Al-
rich（II）〕と O-rich表面〔O-rich（I）と O-rich（II）〕が考えられる。本論文ではその全ての可能性に対して、詳
細な表面原子構造決定と電子構造の解明が成されている。酸素原子の化学ポテンシャルの考慮範囲では、ス


















審 査 の 結 果 の 要 旨
　本研究は、物質科学と工学において極めて重要な、サファイア（Al203）表面の原子構造、表面エネルギー、
電子状態を、密度汎関数理論に立脚した、量子力学の第一原理に基づくシミュレーションにより、明らかに
したものである。実験条件に対応した雰囲気中での、各種表面のエナージェティクスを詳細な電子論に基づ
いて解明し、サファイア表面での、イオン性と共有結合性の役割を初めて理論的に明らかにしたことは、極
めて重要な成果と評価できる。また実験的に測定可能な表面電子状態の詳細を提示したことは、今後の物質
科学分野の学術的貢献に資するところ大であると判断される。また世界的にみても、高水準の研究といえる。
　よって、著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
